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Rational design of thieno[3,2-bjpyridines as potential new VEGFR-2 inhibitors based on 
improved docking scores 
Rui Abreu", Hugo J.e. Froufe', Isabel e.F.R. Ferreira', Maria-Joao R.P. Queirozb 
~ CIMO-ESA. IllstitulQ Po/ilecll;co de Bragalll:,:a. Camplls de SU11Ia ApoI611ia. I J 71. 5301 -855 Brag(llu;a 
A Cemro de Qllimica, Universidade do Mi"ho, Cmllplis de Gllaitar 4710-057 Braga 
minbrcu@ipb .pc; n~rpq@quimica.uminho .pt 
Angiogenesis is (he process of Ilew blood vesse l fonnar ioll from pre-existing vascular networks by capi ll aly sprollting, and plays an 
important ro le in the pathogenesis of several disorders including cancer, proliferative retinopathies and rheumatoid arthritis . A key 
regulatory pathway of angiogenesis is mediated by the vascular endothelial growth factor (VEGF) and ils cell membrane tyros ine kinase 
receptor VEGFR-2 (a lso know <IS KDR kinase) [1 ]. Several VEGFR-2 inhibitors have emerged as promising anti-angiogenic agents for 
possible treatment against a wide variety of cancers including: sorafenib, sunitinib, and pazopani b, that have been approved for the 
treatment of advanced renal cell carcinoma. Several scaffolds have been studied for anti-VEGFR-2 activity as thieno(3,2-bJpyridines (2l 
Recently, different series ofthieno(3,2-bJpyridine derivatives, synthesized by Quciroz et al. [3 -5] have presented anti-hlmor activity but 
their ami-angiogenic act ivity was not evaluated yet. In this study libraries of thieno[3,2-b]pyrid ine derivatives were designed, generated 
and funher investigated as potential VEGFR-2 inhibito rs, using a VEGFR-2 flexible Glu886-Cys917 conformation and AutoDockVina 
as molecular docking software. Finally the docking pose of the thieno[3,2-b Jpyridine derivatives with best docking scores were analyzed 
and these compounds can be considered good candidates for chemical synthesis as potential VEGFR-2 inhibitors. 
Ackllowledgeltlellts.FCT (Portugal). COMPETE and FEDER /QRENIEU for financial support through research project PTDClQUl-QUIIl 1 1060120U9 
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PROGRAMA CIENTiFICO 
o programa cientifico consiste de liyoes plenarias, comunicayoes convidadas, comunicayoes orais e 
comunicayoes em painel, no ambito dos seguintes t6picos/areas cientificas: 
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Quimica Iuorganica (QI) 
Quimica Organica (QO) 
Radicais Livres (RL) 
Ensino e Aprendizagem da Quimica (EAQ) 
Quimica e Sociedade (QSoc) 
A sessao do dia 3 de Julho, as liyoes plenarias, as comunicayoes no ambito da Medalha Vicente de 
Seabra, a mesa redonda e a sessao de encerramento decorrem no Audit6rio. 
Domingo, 3 de Julho de 2011 
14:00-16:00 
16:00-16:30 
16:30-17:30 
17:30-17:45 
17:45-18:45 
18:45-19:00 
19:00-20:00 
20:15- . .. .. . 
Registo e entrega de documentayao 
Sessao de Abertura 
Plenaria Centenario da SPQ 
PLI - Sebastiao Forrnosinho (Dep. Quimica, Univ. de Coimbra) 
100 Anos da Quimica em Portugal sob os ouspicios da "Sociedade 
Portuguesa de Quimica" 
Iutervalo para cafe 
Plenaria Premio Ferreira da Silva 20 I 0 
PFS - Fernando Pina (REQUIMTE, Dep. Quimica, Univ. Nova de Lisboa) 
News Forn the Caparica pholochemisliy group. Chemisliy is heauliful. 
Arias e duetos de 6pera 
Recepyao - Verde de Honra 
Teatro 
Maria Curie, de Mira Michalowska, pelo Teatro Extremo 
VII 
Segllnda-feira, 4 de JIl/l/O de 2011 
09:00-09:45 PL2 - Sir Thomas Blundell (Department of Biochemistry, University of 
Cambridge, Reino Unido) 
Genomes, structural biology and drug discovelY: opportunities for academia 
and industl)1 
Quimica Orgaoica (Auditorio) 
09:45-10: 15 
10: 15-10:45 
QO-CC 1 - Pedro Gois (iMed, Fac. Fannacia, Univ. de Lisboa) 
Cooperative metal-organo catalysis: the best of two worlds! 
QO-CC 2 - Teresa Pinho e MelD (Dep. Quimica, Univ. de Coimbra) 
Allenes as versatile building blocks in the chemistlY of heterocycles 
Quimica Alimentar (Sala 1) 
09:45-10: 15 
10: 15-10:45 
QAlim-CC 1 - Isabel Mafra (REQUIMTE, Fac. Fanm\cia, Univ. do Porto) 
Food allergens and the challenges for their detection 
QAlim-CC 2 - Silvia Rocha (QOPNA e Dep. Quimica, Univ. de Aveiro) 
Poden1 a cromatografia compreensiva bidimensionalfornecer mais e melhor 
infol'/1109iio sabre as alimentos? 
Quimica Inorganica (Sala 2) 
09:45-10: 15 
10: 15-10:45 
QI-CC 01 - Rita Delgado (ITQB-Univ. Nova de Lisboa e 1ST) 
Copper(JJ) clyptates as potential radiopharmaceuticals and as receptor for 
anions 
QI-CC 02 - F. Almeida Paz (CICECO e Dep. Quimica, Univ. de Aveiro) 
Design and preparation of jimctional metal-organic Fameworks with 
lanthanides 
Ensino e Aprendizagem da Quimica (Sala 3) 
09:45- 10: 15 
VlIl 
EAQ-CC 1 - Victor Gil (Dep. Quimica, Univ. de Coimbra; Exploratorio do 
Centro Ciencia Viva, Coimbra) 
Perguntas em Quimica: as COMaS e os PORQUES 
10:15-10:45 
10:45-11.15 
EAQ-CC 02 - Joao PaiYa (Centro de InYestiga,ao em Qufmica, Oep. 
Qufmica, Uniy. do Porto) 
Quimica, Poesia e Educa,iio 
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Quimica Fisica (Audit6rio) 
II: IS-II :45 
II :45-12:00 
12:00-12: 15 
12:15-12:30 
12:30-12:45 
12:45-13 :00 
QF-CC 1 - Maria Ennelinda Eusebio (Oep. Quimica, Uniy. de Coimbra) 
PolYIl101phism oj organic c0ll1pOUnd5: structural and thermodynamic aspects 
QF-CO 01 - Igor Reya (Oep. Quimica, Uniy. de Coimbra) 
Interconversions in monomeric cytosine induced by tunable NIR and UV laser 
light 
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Quimica e Biol6gica, 1ST) 
Fabrico de/ios moleclliares pOI' seltassembzy controlado pOI' STM 
QF-CO 03 - Victor Ferreira (LCM, Laborat6rio Associado LSREILCM, Oep. 
Eng. Quimica, Uniy. do Porto) 
Modificarcio de Catafisadores de CeO] para 0 Acoplamento Oxidalivo do 
Metano 
QF-CO 04 - Alyaro Cimas (Centro de InYestiga,iio em Quimica, Oep. 
Quimica e Bioquimica, Uniy. do Porto) 
The Reaction between p + and Acety lene: A Theoretical Sludy 
QF-CO 05 - Ana Charas (Instituto de Telecomunica,oes, 1ST) 
Orgal/ic PhOlovoltaic Cells with Nal10structured Polymer Layers 
Quimica Analitica (Sala I) 
11:15-11 :45 
11 :45-12:00 
QA-CC 01 - Marcela Segundo (REQUIMTE, Fac. Fannacia, Uniy . do Porto) 
Avaliariio da capacidade antioxidal1le atraves do anafise pOI' injec,iio em 
./I1IXO 
QA-CO 01 - Manuel Matos (AOEQ, ISEL) 
A Quimica al/alitica no deJesa do cOl/sumidaI' 
IX 
12:00-12:15 
12:15-12:30 
12:30-12:45 
12:45-13:00 
QA-CO 02 - A. Furtado (lnstitllto Portugues da Qllalidade) 
influence of the liquid properties in volumetric instruments accuracy 
QA-CO 03 - C. B. Lopes (CESAM e Dep. Qllimica, Univ. de Aveiro) 
importancia do controlo de qualidade analitica nas metodologias de remo,iio 
de lI1erC!lrio de aguas 
QA-CO 04 - M. Malta (Instituto Tecnol6gico e Nuclear) 
Determina,iio de Pol6nio-21 0 
QA-CO 05 - A. R. F. Sitoe (Fac. Fam1acia, Univ. de Lisboa) 
Antimalarial compounds based on quinolimines scq(olds study by 
Electrospray ionization and triple quadrupole masss spectrometlY (esi-
mslms) 
Quimica e Sociedade (Sala 2) 
11:15-11 :45 
11 :45-12:00 
12:00-12:15 
12:15-12:30 
12:30-13:00 
QSoc-CC 1 - Paula Branco (REQUIMTE, Dep. Quimica, Univ. Nova de 
Lisboa) 
Quimica e Crime 
QSoc-CO 01 - F. A. Dias (lnstituto Portugues da Qualidade) 
A caminho da redefini,iio da mole 
QSoc-CO 02 - H. F. Silva (Dep. Eng. Quimica, ISEL) 
Contribui,iio da quimica analitica para uma melhor sociedade -
monitorizQ(;:oo de meta is pesados em Qmbiente urbano 
QSoc-CO 03 - M. 1. S. M. Moreno (Fac. Farmacia e Centro de Qllimica, 
Univ. de Coimbra) 
Quimica medicinal e florestas em apologo sinergetico 
QSoc-CC 2 - Raquel Gon,alves-Maia (Dep. Quimica e Bioqllimica, Univ. de 
Lisboa) 
o Laboratorio de DOROTHY HODGKIN 
Radicais Livres (Sala 3) 
11:15-11:45 
x 
RL-CC 1 - Pedro Santos (lnstituto Tecnol6gico e Nuclear) 
Antioxidising cascade mechanisms of protection against oxidative stress 
1 I :45-12:00 
12:00-12:15 
12:15-12:30 
12:30-12:45 
12:45-13:00 
13:00-14.30 
14.30- I 5.30 
15:30-16:15 
16:15-16.45 
RL-CO 01 - M. A. Carvalho (Dep. Quimica, Univ. do Minho) 
2-Phenolic-purines: synthesis and antioxidant activity 
RL-CO 02 - A. R. Lima (Univ. Federal de Lavras/MG - Brasil) 
Cafe arabica e robusta: efeito da bebida descafeinada em ratos 
hipercolesterolemicos 
RL-CO 03 - F. S. Reis (Centro de Investiga,ao de Montanha e Escola 
Superior Agn\ria, Instituto Politecnico de Bragan,a) 
Tocoferois e propriedades antioxidal1les defill1gos ectomicorrizicos in vivo e 
in vitro 
RL-CO 04 - N. Fernandes (CICS, Univ. da Beira Interior) 
Antioxidant capacity ofextractsji-om medicinal plantsfi'om Angola 
RL-CO 05 - D. Couto (REQUIMTE, Dep. Ciencias Quimicas, Fac. Fanmicia, 
Univ. do Porto) 
Trihydrm.yjlavones with antioxidant and anti-injlammatOlY capacity 
Almo,o 
POSTERS - Sessilo I (numeros impares) 
PL 3 - Jorge Rodriguez Navarro (Departamento de Quimica Inorganica, 
Universidad de Granada, Espanha) 
Robust metal organic ji-ameworks for the separation and purification of gases 
Intervalo para cafe 
Quirnica Orgauica (Auditorio) 
16:45-1 7:00 QO-CO 01 - Ana Maria F. Phillips (Dep. de Quimica, Uni v. Nova de Lisboa) 
Sintese enantioselectiva de analogos quirais de derivados do acido fosfon ico 
com actividade biologica 
Xl 
17:00-17:15 
17:15-17:30 
17:30-1 7:45 
17:45-18:00 
QO-CO 02 - A. J. Burke (Dep. de Quimica e Centro de Quimica, Univ. de 
Evora) 
Catalytic asymmetric imine my lalion - an easy /'Oute to biologically active 
chiral Cl111ines 
QO-CO 03 - Hugo J. C. Froufe (CIMO-ESA, Instituto Politecnico de 
Bragan,a) 
Rational design of thieno[3,2-bjpyridines as potential new VEGFR-2 
inhibitors based on improved docking scores 
QO-CO 04 - M. Manuel Cruz Si lva (Fac. de Famlacia, Univ. de Coimbra) 
Biocatalysis as a tool for the regio- and stereoselective modification of 
bioactive steroids 
QO-CO 05 - Sandrina Silva (QOPNA, Dep. de Quimica, Univ.de Aveiro) 
Functionalization of photosensitizers by dendritic units and their potential 
therapeutic applications 
Quimica A1imentar (Sal a 1) 
16:45-17:00 
17:00-17:15 
17:15-17:30 
17:30-17:45 
XII 
QAlim-CO 01 - J. Costa (REQUIMTE, Fac. Farmacia, Univ. do Porto) 
Analise pOI' "High Resolution Melting" como uma nova abordagem para a 
deteCt;iio de alergenios da amendoa 
QAlim-CO 02 - A. C. Salvador (QOPNA, Dep. Quimica, Univ. de Aveiro) 
Can volatile organic metabolites be used to simultaneously assess microbial 
and mite contaminationleve! of cereal grains and coffee beans? 
QAlim-CO 03 - M. J. Ramalhosa (REQU1MTE/ISEP e Univ. do Porto) 
Assessment of polycyclic aromatic hydrocarbons in highly consumed fish 
species in Portugal 
QAlim-CO 04 - V. Pereira (REQUIMTE, Fac. Farmacia, Univ. do Porto) 
Optimization of a multi-residue analysis of pesticides in maize using a 
combination of QuEChERS and DLLME procedures f ollowed by GCIMS 
II 
-17:45-1 8:00 QAlim-CO 05 - H. M. Lourenyo (Instituto Nacional dos Recursos 
Biol6gicos, IPIMAR) 
£lemel1los essenciais e toxicos em prodlltos do pesca e aqllicliltul'O 
consumidos em Portugal 
Quimica Inorganica (Sala 2) 
16:45-17:00 
17:00-1 7: 15 
17:15-17:30 
17:30-1 7:45 
17:45-1 8:00 
QI-CO 01 - M. Abrantes (Centro de Quimica Estrutural, Complexo 
Interdisciplinar, 1ST) 
Synthesis. structllre and cataly tic pelformance of a Mol'l oxide/bipyridine 
hybrid material 
QI-CO 02 - H.!. S. Nogneira (CICECO, Dep. Quimica, Univ. de Aveiro) 
Polyoxometalates in silica nanoparticles:multijill1ctional core/shell materials 
QI-CO 03 - A. Ruivo (REQUIMTElDep. Quimica e VICARTE, Univ. Nova 
de Lisboa) 
Synthesis of £u(1I) glasses by sol-gel process using an ionic liquid 
QI-CO 04 - 0. L. Rojas (Centro de Ciencias Moleculares e Materiais, Dep. 
Quimica e Bioquimica, Univ. de Lisboa) 
Synthesis and cytotoxicity of new ruthenium(f1) complexes for antitumor 
application 
QI-CO 05 - A. P. Paiva (Centro de Quimica e Bioquimica, Dep. Quimica e 
Bioquimica, Univ. de Lisboa) 
£x/rac,oo pOI' solventes de praIa de meios clore/ados - 20 anos de 
investigm;oo 
Ensino e Aprendizagem da Quimica (Sala 3) 
16:45-1 7:00 
17:00-17:15 
EAQ-CO 01 - S. C. Leal (Dep. de Quimica e Bioquimica, Uni v. de Li sboa) 
Malerial did6clico/pedagogico para 0 ensino do Quimica 
EAQ-CO 02 - R. M. S. Sousa (Fabri ca Centro Ciencia Viva de Aveiro e 
CICECO/Dep. Quimica, Univ. de Aveiro) 
Quimica man espectaculo para cOl11unicar ciencia 
XlIl 
17:15-17:30 
17:30-17:45 
17:45-18:00 
18:00-19:00 
EAQ-CO 03 - S. P. J. Rodrigues (Oep. Quimica, Univ. de Coimbra) 
Passeios com quimica: uma oportunidade pedagogica e de divulgar;Go 
EAQ-CO 04 - C. Teixeira (Centro de Quimica Estmtural, 1ST) 
Microscopia Quill/ica: a beleza escondida das reacr;oes quimicas 
EAQ-CO 05 - T. Paiva (Colegio Salesiano Oficinas de S. Jose) 
Normas de seguran,a nos laboratorios escolares 
Reuniiies das Oivisoes e do Grupo de Radicais Livres 
Terr;a-feira, 5 de Jullzo de 2011 
09:00-09:45 PL 4 - Agilio Padua (Laboratoire de Thermodynamique et Interactions 
Moleculaires, Universite Blaise Pascal, Clennont-Ferrand, Fran9a) 
ionic liquids: molecular interactions, solvation, intelfaces 
Quimica Fisica (Auditorio) 
09:45-10: 15 
10:15-10:45 
QF-CC 02 - Mara Freire (ITQB, Univ. Nova de Lisboa e CICECO, Univ. de 
Aveiro) 
Phase equilibria of ionic liquids in aqueous environments 
QF-CC 03 - Vcronica de Zea Bermudez (Oep. Quimica e CQ-VR, Univ. de 
Tras-os-Montes e Alto Douro) 
Self-directed assembly in organic/inorganic hybrids 
Quimica Analitiea (Sala 1) 
09:45-10: 15 
10: 15-10:45 
XIV 
QA-CC 2 - Joao Lopes (REQUlMTE, Fac. Fanmicia, Univ. do Porto) 
Fourier-tran~rorm infi"ared spectroscopy: an high-throughput method for 
pathogenic bacteria screening 
QA-CC 3 - Margarida Santos (Centro de Quimica Estrutural, 1ST) 
Nickel speciation in J.ylem sap - an analytical approach 
-Ensino e Aprendizagem da Quimica (Sala 2) 
09:45-10: 15 
10:15-10:30 
EAQ-CC 3 - Bernardo Herold (1ST) 
Hidretos parentais, nomenclatura aditiva e substitutiva ... 
... Serao apenGs names novas para cOl1ceitos velhos? 
EAQ-CO 06 - F. Oliveira (Museu da Ciencia da Univ. de Coimbra, 
Laboratorio Chimico) 
Michael Faraday nos Laboratorios Chimicos. Recriar;:iio das demonstrGl;8es 
de A Historia Quimica de uma Vela 
Radicais Livres (Sala 3) 
09:45-10: 15 
10: 15-10:45 
10:45-11.15 
RL-CC 2 - Gonyalo Justino (Centro de Quimica Estrutural, 1ST) 
Tio- and selen(jflavones - potential roles in antioxidant chemisl1y and cell 
signaling modulation 
RL-CC 03 - Marisa Freitas (REQUIMTE, Dep. Quimica, Fac. Farmacia, 
Univ. do Porto) 
Efeitos pro-in.flamatorios do Ni(ll) em neutro.filos hwnanos 
Intervalo para cafe 
Quimica Organica (Auditorio) 
11:15-11:45 
11:45-12:00 
12:00-12: 15 
QO-CC 3 - Nuno Maulide (Max-Planck-Institut fUr Kohlenforschung, 
Millheim an der Ruhr, Alemanha) 
Cascade eiectrophilic rearrangements of amides 
QO-CO 06 - Ana M. G. Silva (REQUIMTE, Dep. Quimica, Univ. do Porto) 
Design of porphyrin conjugates jzmctionalized with peripheral 3,4-HPO 
chelating units 
QO-CO 07 - Jose C. J. M. D. S. Menezes (QOPNA, Dep. Quimica, Univ. de 
Aveiro) 
Reaction of j3-vinylpOlphyrins with ortho-quinone me/hides 
xv 
12: 15-12:30 
12:30-12:45 
12:45- 13:00 
QO-CO 08 - Krassimira P. Guerra (iMed, Fac. de Farmacia, Univ. de Lisboa 
e CQFM e IN do 1ST) 
New efJicient syntheses of poly-hydroxylated cyclic enones via metal-organo-
catalyzed Morita-Baylis-Hillman reaction and tandem with cross-aldol 
reaction 
QO-CO 09 - M. Manuel B. Marques (REQUIMTE, Oep. Quimica, Univ. 
Nova de Lisboa) 
Unexpected and intriguing reactivity of trijluoromethylated compoundl' with 
indole: a mechanistic investigation 
QO-CO 10 - Nuno R. Candeias (iMed, Fac. de Farmilcia, Univ. de Li sboa) 
Enantioselective syntheses of spyrocyclopenteneoxindoles by a phosphine-
catalyzed [3+2] cycloaddition reaction 
Quimica Fisica (Sala 1) 
11:15-11:30 
11:30-11 :45 
11 :45-12:00 
QF-CO 06 - Andreia C. Rodrigues (REQUlMTE, CQFB, Oep. Quimica, 
Univ. Nova de Lisboa) 
Dielectric and thermal characterization ofS-ibuprofen 
QF-CO 07 - Jorge Marques (Oep. Quimica, Univ. de Coimbra) 
Energy landscapes of atomic and molecular clusters: global optimization with 
evollitionQlyalgorithms 
QF-CO 08 - Joao Lima (REQUlMTE, Oep. Quimica, Univ. Nova de Lisboa) 
Photophysical characterization of jllIorophores on the vicinity of gold 
nanoparlic/es 
Quimica Analitica (Sala 1) 
12:00-12.15 
XVI 
QA-CO 06 - Susana S. Pinto (RO-QAN, Hovione) 
The importance of solid state characterization in the pharmaceutical 
industlY: a case study 
'. 
12:15-12:30 
12:30-12:45 
12:45-1 3:00 
QA-CO 07 - A.F.P. Gool'alves (Institllto Nacional de Medicina Legal e Dep. 
Quimica e Bioquimica e Centro de Quimica e Bioquimica, Univ. de Lisboa) 
Desenvolvimento e valida,ao de 1I,,?todos para analise de estimlliantes do tipo 
anfetamina em amostras biolagicas 
QA-CO 08 - Nelson A.F. Silva (CIEQB-ISEL) 
Caracteriza,ao da peljormance analitica de um biosensor potenciOlnl?trico 
para determina,ao de amidas taxicas 
QA-CO 09 - Luis Cabrita (CIMO, Escola Superior Agniria, Instituto 
Politecnico de Bragan,a) 
Avalia,ao da aClividade antioxidante de extractos de plantas medicinais e 
aromaticas de Tras-os-Montes por metodos electroquimicos 
Quimica Alimentar (Sala 2) 
II: 15-11:45 
11 :45-12:00 
12:00-12: 15 
12: 15-12:30 
12:30-12:45 
QAlim-CC 3 - Jose Lagar6n (IATAICSIC, Universidad de Valencia, 
Espanba) 
Nanotechnology to boost sustainability and innovation ill polymeric 
packaging and coating applications 
QAlim-CO 06 - F. Coelho (REQUIMTE, Dep. Eng. QlIimica, Vniv. do 
Porto) 
Production and characterization of keratin{llms to be used as an alternative 
10 synthetic plastic 
QAlim-CO 07 - M. C. Santos (QOPNA, Dep. Quimica, Univ.de Aveiro) 
Extra virgin olive oil .flavoured with lemon peel using high hydrostatic 
pressure 
QAlim-CO 08 - C. Laranjeira (Escola Superior Agniria de Santarem) 
Vinagres vinicos com adi~'oes 
QAlim-CO 09 - N. M. Bandarra (Instituto Nacional dos Recursos 
Biol6gicos, IPIMAR) 
Silver scabbard fish: benefits and hazards associated to its consumption 
XVll 
12:45-13 :00 QAlim-CO 10 - C. G. Santos (REQUIMTE, Dep. Ciencias Quil11icas, Fac. 
Fanm\cia, Uniy. do Porto e Instituto Politecnico de Bragan9a) 
Detec,iio de adllilera,oes em alheiras de car;a-idenlifica,cio de carne de aves 
com base em marcadores lno/eel/lares 
Quimica lnorganica (Sala 3) 
11 : 15-11 :45 
II :45-12:00 
/2 :00-12:15 
12:15-12:30 
12:30- 12:45 
12:45- 13:00 
13:00- 14. 15 
14. 15-1 5.00 
XVII I 
QI-CC 3 - Dulce Belo (Instituto Tecnico e Nuclear, CFMCUL) 
Single componenl moleclliar metals in plastic eleclronics 
QI-CO 06 - J. Tedil11 (CICECO, Dep. Engenharia Ceramica e do Yidro, 
Uniy. de Ayeiro) 
Develapmenl 0/ clay-based, nanostruclured reservoirs /01' aClive corrosion 
protection 
QI-CO 07 - A. de Sa (Centro de Quimica, Uniy. do Minho) 
Mn(ll)-NODAHep: a new amphiphilic conlrast agenl/or MRi 
QI-CO 08 - C. S. B. Gomes (Centro de QlIimica Estrlltllral, 1ST) 
Oligomerisalion 0/ styrene calalysed by new indenyl nickel calalysls 
QI-CO 09 - M. G. Jardil11 (CQM-Centro de Quil11ica da Madeira, 
LQCMMlMMRG, Uniy. da Madeira) 
Iron-ruthenium metallodendrimers based on 2,4,6-tri-sllbsliluled-l ,3,5-
triazine core derivatives 
QI-CO 10 - M. Gil (Lab. HERCULES, Uniy. de EYora e Centro de Fisica 
Atol11ica da Uniy. de Li sboa) 
Nolas sobre a lipo e as allerar;oes crol1uiricas de pigmentos ozuis e verdes 
empregues em pil1luras murais 110 Alenlejo (sec. XVI-XVlll) 
Almoyo 
POSTERS - Sessilo 2 (nul11eros pares) 
• 
-15:00-15:45 
15:45-16:30 
16:30- ...... . 
Plemiria Pn,mio Romao Dias 
PRD - Maria Jose Ca lhorda (Dep. Quimica e Bioquimica, Univ. de Lisboa) 
Quimica organomet6lica: uma vida ... 
PL 5 - Werner Pfannhauser (Institute of Food Chemistry and Technology, 
University of Technology Graz, Austria) 
Developments in food analysis 
Passeio ao Mosteiro de Tibaes e jantar do Encontro 
Qllarta-feira, 6 de JIIlho de 2011 
09:00-09:45 PL 6 - Melu·atl Mostafavi (Laboratoire de Chimie Physique, Uni versite Paris-
Sud, Fran9a) 
Nanopartic/es of metal and semiconductor, the contribution of radiation 
chemisfly 
Quimica Organica (Auditorio) 
09:45-10: 15 
10: 15-10:45 
QO-CC 4 - Joao Tome (QOPNA, Dep. Quimica, Univ. de Aveiro) 
POIphyrins and phthalocyanines designed for different applications 
QO-CC 5 - Maria do Sameiro Gon9alves (Centro de Quimica, Univ. do 
Minho) 
Benzo[ aJphenoxazines asjlllorescenr probes for biomolecllies 
Quimica Fisica (Sala 1) 
09:45-10: 15 
10: 15-1 0:45 
QF-CC 4 - Sergio Sousa (REQUIMTE, Dep. Quimica e Bioquimica, Univ. 
do Porto) 
Application oj" computational method, in the determination of physical 
chemical properties./ilr biollloleclliar systems 
QF-CC 5 - Maria Joao Melo (REQUIMTE-CQBF, Dcp. Conserva9ao e 
Restauro, Univ. Nova de Lisboal 
The c%ur o./porlllgllese medieval illuminations: a moleclIlar perspective 
XIX 
~ , 
Quimiea Alimentar (Sala 2) 
09:45-10: 15 
10:15-10:30 
10:30-10:45 
QAlim-CC 4 - Maria Luisa Beirao (Centro de Engenhmia de Biosistemas, 
Instituto Superior de Agronomia) 
Processing effect on food bioactive compounds 
QAlim-CO 11 - A. S. G. Costa (REQUIMTE, Dep. Ciencias Quimicas, Fac. 
Farmacia, Univ. do Porto) 
Avalia<,:iio do teor em compostos bioactivos e actividade antioxidante de 
SU1110S comeJ'ciais 
QAlim-CO 12 - A. P. Vale (REQUlMTE, Dep. Ciencias Quimicas, Fac. 
Farmacia, Univ. do Porto) 
lnjluencia do tempo de germina<,:iio na actividade antioxidante e no teor de 
compostos fen61icos de germinados de Brassica oleraceae 
Quimiea Inorganiea (Sala 3) 
09:45-10: 15 
10:15-10:45 
10:45-11.15 
QI-CC 4 - Ana Cristina Femandes (Centro de Quimica Estrutural, 1ST) 
Activation of X-H (X = Si, B, and P) bonds by high valent oxo-molybdenum 
and -rhenium complexes 
QI-CC 5 - Maria da Conceiyao Rangel (REQUlMTE, Instituto de Ciencias 
Biomedicas de Abel Salazar, Univ. do Porto) 
Hydroxypyridinones: chelators for novel therapeutic strategies 
Intervalo para cafe 
Quimiea Analitiea (Audit6rio) 
II : 15-11 :45 
11:45- 12:15 
xx 
QA-CC 4 - Ivone Delgadillo (Dep. Quimica, Univ. de Aveiro) 
Uso de lIu?todos espectrosc6picos l1a caracteriza<,:iio de prodlltos alimentares 
QA-CC 5 - Ana Brett (Dep. Quimica, Vniv. de Coimbra) 
DNA-electrochemical biosensors: characterization and in situ detection of 
oxidative damage 
-12:15-12:30 
12:30-12:45 
12:45-13 :00 
QA-CO 10 - R. Oliveira (Dep. Quimica, Univ. do Minho) 
UtilizQI;iio de metodos electroquimicos na promo,iio da oxida,iio de 
proteinas para estudos de stress oxidativo 
QA-CO 11 - S. Ribeiro (REQUIMTE, ISEP) 
Electrochemical biosensor based on tyrosinase immobilized on 3D gold 
nanoelectrode ensembles for the determination of L-Dopa 
QA-CO 12 - Georgina M.S. Alves (REQUIMTE, Dep. Eng. Quimica, Univ. 
do Porto) 
Simultaneous electrochemical determination of arsenic, copper, lead and 
mercUlY, at trace levels, using a vibrating gold microwire electrode 
Quimica Alimentar (Sala I) 
11:15-11:30 
11:30-11:45 
QAlim-CO 13 - R. GOl19alves (Fac. Ciencias, Univ. do Porto) 
Inhibition of pancreatic lipase by phenolics 
QAlim-CO 14 - A. Fernandes (Centro de Investiga9ao de Montanha, Escola 
Superior Agniria, Instituto Politecnico de Bragan9a) 
Aplica,iio de irradia,iio-y como metoda de conserva,iio da castanha-analise 
de pariimetros nutricionais 
Radicais Livres (Sala 1) 
11:45-12:00 
12:00-12:15 
12:15-12:30 
RL-CO 06 - S. A. Heleno (Centro de Investiga9ao de Montanha, Escola 
Superior Agraria e Centro de Quimica da Univ. do Minho) 
Phenolic compounds and antioxidant activity of fruiting body and spores of 
wild Ganoderma lucidum 
RL-CO 07 - D. Ribeiro (REQUIMTE, Dep. Ciencias Quimicas, Fac. 
Farmacia, Univ. do Porto) 
Inhibition of human neutrophil oxidative burst mediated by flavonoids 
RL-CO 08 - J. Pinel a (Centro de Investiga9ao de Montanha, Escola Superior 
Agraria, Instituto Politecnico de Braganl'a) 
Efeito do processo de secagem no potencial antioxidante de plantas 
medicinais dafamilia Fabaceae 
XXI 
r 
Quimica Organica (Sala I) 
12:30-12:45 
12:45-13:00 
QO-CO 11 - Andreia F. Peixoto (Oep. Quimica, Uniy. de Coimbra) 
Carbonylation reactions: a versatile and green approach for preparation of 
high value products 
QO-CO 12 - Andreia A. Rosatella (iMed, Fac. Farrnacia, Uniy. de Lisboa) 
Synthesis oftrans-l ,2-diols in water 
Quimica Fisica (Sala 2) 
11:1 5-11 :30 
II :30-11:45 
11 :45-12:00 
12: 00-1 2: 15 
QF-CO 09 - N. Mahata (Laboratorio de Catalise e Materiais, Laboratorio 
Associado LSRE/LCM, Dep. Eng Quimica, Uniy. do Porto) 
Highly selective hydrogenation of C=C double bond in unsaturated carbOl,yl 
compounds over NiC catalyst 
QF-CO 10 - N. M. F. S. A. Cerqlleira (REQUIMTE, Fac. Ciencias, Uniy. do 
Porto) 
Computational studies addressed to the activation of PLP dependent enzymes 
QF-CO 11 - L. Peixoto (IBB, Centro de Eng. Biologica, Uni v. do Minho) 
Kinetic study of the redox processes in carbon electrodes with Geobacter 
slllfllrredllcens at di/Terent growth temperatures 
QF-CO 12 - Marta Ferreira (Dep. QlIimica e Centro de QlIimica, Uniy. do 
Minho) 
Oxidar;iio eleetrocatalitica de poluel11es organicos em aguas, pOl' eleetrodos 
modificados de nanotubos de carbona 
Quimica Inorganica (Sala 2) 
12: 15-1 2:30 
XX II 
QI-CO II - Ana S. D. Ferreira (CQE, Complexo I, 1ST) 
Novel palladium(ll) camphor cO/llplexes 
-
-12:30-12:45 QI-CO 12 - L. S. Ribeiro (LCM, Laborat6rio Associado LSRE/LCM, Dep. 
Eng. Qufmica, Univ. do Porto) 
Sinfese de nanopartfculas de silica mesoporosas com cO/"antes tenno- e 
fotocr6micos para aplicar;iio textil 
Quimica e Sociedade (Sala 3) 
11:15-11:45 
11:45-12:15 
12: 15-12:30 
12:30-12:45 
12:45-13:00 
13:00-14.15 
14.15-15.15 
15:15-16:00 
16:00- 16.15 
QSoc-CC 3 - Joana Moura (Cooking. Lab, INOVISA) 
Gaslronomia molecular: ciencia, cozinha e arte 
QSoc-CC 4 - Maria Clara Magalhaes (Dep. Qufmiea, Univ. de Aveiro) 
Rochas e minerais no objecto de arte. As transjimnar;oes, as reacr;oes e a 
tempo 
QSoc-CO 04 - R. F. M. Frade (iMed, Fac. Farmaeia, Univ. de Lisboa) 
Toxicity evaluation of a wide range of structurally different ionic liquids 
QSoc-CO 05 - T. P. Santos (CQB da Fae. Cieneias, Univ. de Lisboa e 
ICEMS,IST) 
Estudo da cOl1solidar;iio e protecr;oo de azulejos antigos 
QSoc-CO 06 - C. Miguel (REQUIMTE e Dep. de Conservayao e Restauro, 
Univ. Nova de Lisboa) 
"Oitocenlos Anos de (al}Quimica em Portugal" 
Almoyo 
Mesa redonda PnSmios Fen'eira da Silva 
PL 7 - Carlos Geraldes (Departamento de Cioneias da Vida, Universidade de 
Coimbra) 
NMR as a research tool: fi'om molecular structure to molecular imaging 
lntervalo para cafe 
XXlIJ 
T I, 
I 
16: 15-16:45 
16:45-17:15 
17:15-17:30 
17:30 ..... 
XXlV 
Medalha Vicente de Seabra 
MVS-l _ Eurico J. Cabrita (REQUIMTE, CQFB, Dep. Quimica, Univ. Nova 
de Lisboa) 
In resonance with Chemisliy 
Medalha Vicente de Seabra 
MVS-2 - Jose R. B. Gomes (CICECO, Dep. Quimica, Univ. de Aveiro) 
Exploring mechanisms of chemical reactions at surfaces 
Sessao de Encerramento 
Assembleia Geral da SPQ 
